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大基组在价键计算中的处理
‘


























及 H L i采用 不同基组进行计算
,
结果表 明用 3 个键
















































及 H Li 进行了试验性计算
.
1 理论处理及程序编写
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这样
,






































及 七酬 } ;
5
.
计算积分 (必(k ) (y ~ 二
,








































2. I H : 的键表计算
采用 (1 0








0 7 4 5 2 n m
,
五 = 一 2
.







S C F 能量为一 1
.

















。 对称性键表的 自洽计算得到 E 一 一 1
.

























2 6 7 3 n m
,
基组为 S T O
一













故键 表可取 3 个 (
。 对称性 )或 6 个 (。 + 二 对称性 )
.
3 或 6 键 表 自洽场




表 2 中 。
。 、 。 ,
代表
。 对称性共价键和离子键
, 二。 、 二 . 系 二 对称
性共价键和离子键
.
T a b le 1 C o m P a r is o n 映 tw








c t h o d S T ()
一
6 G 6 一 3 IG
H F S C F
M PZ
3 B T S CF
6 B T S CF
一 1 4
.
8 0 8 8 7 2
一 1 4
.
8 2 4 8 1 5
一 1 4
.
8 2 1 2 2 8
一 1 4
.





8 6 5 7 1 3
8 8 1 2 6 2
8 7 4 9 7 2
8 8 2 2 1 1
T a b le 2 S tr u c tu r a l W
e ig h t o f L i
:
B a s ls s c t M







3 B T SC F
6 BT S C F
3}玉T S〔F
6B T S C F





9 1 0 6 0
.
0 9 9 4
0
.
8 4 4 7 0
.
1 2 3 2 0
.





9 7 9 7 0
.
0 2 0 3
0
.
9 1 8 5 0
.
0 4 4 9 0
.





3B T S C F 能量 比 M P Z 能量略高
,










































3 H L i 的键表计算





















1 5 9 5 n m
,
计算结果 见表 3 和表 4.
T a b le 3 C o m Pa r is o n be tw ee n T o ta l E












H F S C F
M P Z




9 5 19 7 2
一 7
.
9 6 46 0 3
一 7
.
9 6 74 4 8
一 7
.
9 2 9 5 8 6
一 7
.
9 4 2 0 7 3
一 7
.
9 4 5 1 6 4
一 7
.
9 7 9 2 6 9
一 7
.
9 9 16 ! 2
一 7
.







9 8 5 ? 7 2
一 8
.
0 0 8 5 6 5
一 8
.
0 0 0 3 2 9
一 8
.
0 0 5 0 4 8
结果表明
,
3B T S CF 得到的能量接近 M PZ 能量
,








T a ble 4 S tr u e tu r al W e ig h t o f H L i f
r o m 3B IS C F
B
a s zs s e t H一L i H
一
一L i












8 1 3 8
0
.
8 5 3 5
0
.
8 6 8 4
0 8 9 1 Q
0
.
0 8 8 8
0
.
1 3 7 9
0
.
1 4 2 9
0
.
1 1 9 5
0
.
0 9 7 3
0
.
0 0 8 6
一 0
.
0 1 1 3
一 0
.
0 1 0 5
3 结 论





+ 、 A 十一B
一
进行 自洽计算可获得 与
M P Z 结果相近的能量
,
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